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วิทยานิพนธ์เล่มน้ีมุ่งศึกษาความสัมพนัธ์ระหว่างโครงสร้างและสมบัติในสารประกอบ
ออกไซด์ของอินเดียมและซิงค ์โดยศึกษาสารประกอบสามกลุ่ม ไดแ้ก่ สารประกอบอินเดียมเทลลูเลต
ท่ีเจือดว้ย แกลเลียม บิสมทั และแลนทานมั สารประกอบอินเดียมสแทนเนตท่ีเจือดว้ยไนโอเบียมและ 
แทนทาลมั และสารประกอบซิงคอ์อกไซดท่ี์เจือดว้ยคลอรีน 
สารประกอบอินเดียมเทลลูเลตท่ีเจือด้วยแกลเลียม (Ga0−0.43+ ) บิสมทั (Bi0−0.53+ ) และแลน-
ทานัม (La0−0.23+ ) ได้ถูกสังเคราะห์โดยปฏิกิริยาสถานะของแข็ง ถึงแม้ว่าการแทนท่ีอินเดียม ด้วย
แกลเลียม บิสมัท และแลนทานัม จะไม่สามารถปรับปรุงความน าไฟฟ้าของสาร ให้ดีข้ึนได้ แต่
การศึกษาอยา่งละเอียดในท่ีน้ีท าให้เกิดความเขา้ใจเก่ียวกบัโครงสร้างผลึก โครงสร้างอิเล็กทรอนิกส์ 
และสมบติัเชิงแสงของสาร ขอ้มูลเชิงผลึก ได้แก่ ความยาวพนัธะและมุมพนัธะบ่งช้ีว่า ไม่มีการบิด
เบ้ียวอยา่งมีนยัส าคญัของรูปทรงแปดหน้า (M-O6) ส าหรับทุกตวัอยา่งท่ีมี การแทนท่ี อยา่งไรก็ตาม คู่
อิเล็กตรอนโดดเด่ียวในออบิทัล 6s2 ท่ีมีความเป็นสเตอริโอแอคทีฟในบิสมัท ท าให้ไอออนบวก
อินเดียมหรือบิสมัทในทรงแปดหน้า (In/Bi-O6) เล่ือนไปยงัขอบด้านหน่ึงของ ทรงแปดหน้าการ
ค านวณโครงสร้างอิเล็กทรอนิกส์ แสดงให้เห็นชดัเจนวา่ช่องวา่งระหวา่งแถบ พลงังานพื้นฐานของทุก
ตวัอยา่ง มีตน้ก าเนิดมาจากการเปล่ียนแปลงแบบไดเร็กอะลาวทรานสิชนั เป็นท่ีน่าสนใจอยา่งมากกวา่
บิสมทัมีอิทธิพลอยา่งมากต่อการกระจายตวัของแถบตวัน า และระดบั ออบิทลั 6s ของบิสมทัไดมี้ส่วน
ร่วมเพิ่มเติมท่ีแถบเวเลนซ์สูงสุด ในขณะท่ีแถบเวเลนซ์ของ ตวัอยา่งท่ีเจือดว้ยไอออนบวกอ่ืน และท่ีไม่
มีการเจือมีลกัษณะของออบิทลัพีของออกซิเจน (O 2p) และออบิทลัดีของอินเดียม (In 4d) เป็นหลกั 
 สารปะกอบอินเดียมสแทนเนตท่ีเจือดว้ยไนโอเบียม (Nb0.55+) และแทนทาลมั (Ta0.55+ ) ได้
ถูกสังเคราะห์โดยปฏิกิริยาสถานะของแข็ง การแทนท่ีของไนโอเบียม /แทนทาลัมเพิ่มอัตราส่วน        
โมลของอินเดียม/ทิน และดงันั้นจึงขยายพารามิเตอร์เซลล์ อีกทั้งค่า ความตา้นทานไฟฟ้าท่ีได ้สูงกว่า
สารประกอบท่ีไม่มีการเจือ การศึกษาเชิงค านวณบ่งช้ีวา่การเจือไม่ส่งผลต่อโครงสร้างอิเล็กทรอนิกส์
อย่างมีนัยส าคญั ถึงแมว้่าความสามารถในการเคล่ือนท่ีของตวัน าจะต ่าลงเล็กน้อยเม่ือ พิจารณาผล
การศึกษาทั้งจากการทดลองและการค านวณ จึงเสนอกลไกในการน าไฟฟ้าของสารประกอบกลุ่มน้ี
วา่เกิดจากช่องวา่งของออกซิเจนซ่ึงท าใหเ้กิดตวัน าไฟฟ้าเพิ่มข้ึนในสาร 
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 This thesis focuses on structure-property relationships in indium and zinc-based 
oxides, including (Ga, Bi and La)-doped In2TeO6, (Nb and Ta)-doped In4Sn3O12 and Cl-
doped ZnO for applications in transparent conductors and photocatalysis. 
In2-xMxTeO6 (M = Ga0−0.4
3+ , Bi0−0.5
3+  and La0−0.2
3+ ) were successfully synthesised by 
solid state reactions. While substituting In with Bi3+, Ga3+ and La3+ fails to improve the 
electronic conductivity of In2TeO6, detailed investigations have led to more 
understanding on crystal structure, electronic structure and optical properties of the 
compound. Crystallographic data, including bond lengths and bond angles, suggest no 
significant distortion of M-O6 octahedra for all doped samples; however, the stereoactive 
6s2 lone-pair electrons in Bi cause the In/Bi cation in In/Bi-O6 octahedra to shift toward 
one edge of the octahedra. The band structure calculation clarified that the fundamental 
band gap energies of all samples originate from the direct allowed transition. 
Interestingly, Bi greatly influences the conduction band dispersion and Bi 6s state 
additionally contributes at the valence band maximum, while the valence band of other 
M-doped and un-doped samples are mainly O 2p and In 4d in character.  
In4+xSn3-2xMxO12( Mx = Nb0.5
5+ and Ta0.5
5+  )were also successfully synthesised by     

